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7( electron densities and reactivity of those compounds containing O=C= N，ー CN， and ureal 
groups are calculated proving that their reactions are ionic for the most part. The peculiarity of 
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θ ED 8θ@θ 
原子の極性 i) -o~c司F lU3ァC~O
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HO-C~N::_:_:_:'V HO-C 送 N 一一一→C一一-NH
占+→ H20 ヘH十↓~~ ~~ NH2 
o 0 
./' H 1 
一一一→Cー ーー →N-C-NH2




H2N - C -NH2 
この機構も 5)と同様
7) RNH2と反応し尿素誘導体を生成














CH2-NH CH2-O / 
を生成，この機構も C3のθ電子性により H+の吸収が
←O 
一一一→ C NH 
i ↑ O 













































OニニニC~ニ~Nーーベ二 C三三三H，f2 ~1~'1~ 0.7 ~_~~O 

































C 3 J 0=C=N-C-0-C，H5 カノレボエトオキシ ノレ
イソシアネ←卜 原子間巨離略す
パラメーターを次の値で計算
尚C1~C3 の π 電子密度の分散率は小さい。
従ってラジカノレ的反応性は困難と予想。
F，は略す。 θ ⑦ θ @争
各原子の極性は / 
0一C一N一一C--C-H3Uの結果から)v --V¥ハ 0








o '" C ， N-，-C十 n "合 CH2-，-CH3
JE I I Jt[什 6
C 1 C， C3 C4 C5 C6 C7 
計算の結果ん flr，Frは，



















1 )水を加えると加水分解し CO，と CH3-C-NH，
を生成
o 0-2 2H+ 0 













01 09 0 0 
C1 C， C3 C4 C5 C6 
C1の対電子のイ固はC7へ移動iJ -w-!.，.. 't...+， ff'. 5 (. ¥ 1 (共に途中の原子L









o OC，H5 0 
/ CヮH50H ↓話 H+ グ
0=C=N-C-CH3ーふ二一-D=C二時一一一一C-CH3
o 0 












θ ⑦ θ 向。
以上O=C=Nー のC土NーはM効果E効果により











o H+ 0 
~ H，O ↓ 1 








C1 C2 C3 
計算の結果かん flr，Frは，

































。=C =N 7EC--0-C2Hs 






















ç~ _ Cl 
"'N ~I 
戸CニN
o NH， 0 
~ NH百十日+ ↓ 1 
O=C=N-C-O-C，Hs一一二一一一→O=C=N-C- - NH3 I H+ 
↓戸I CI 
Cl-C=N-C，- 一一一→ 'C=N
，: + :N / '" / N C← Cl Nー=C/、〆
:C-Nグ
Cl Cl/ 
o H+ 0 
O-Cヮ区只 I . . t グ
ーι二→NH，-CさN-C-O-C，Hs
!0 0 グ 1








































C 5 J Br-C=N 臭化シアン
原子間巨離は， ?
? ?
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Br -一一一C三三三三N
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Br-C=N一一一一→Br*C=N一一一→Bγ + HCN HI - --

















C1 C2 C3 
計算の結果J千.Ir. Frは，
frの値から C1θ電子的C2EB核的C3θ電子的万町













1-C三 N一一一一一→I※C詰 Nー →1.+HCN→12+HCN
反応機構はCl.Brの化合物同様C3のθ電子性によ
りH+の吸収が先行。
































N一一一一一C一一一一一-Nr' (1.51) - (1.51) 原子間巨離は，
パラメーターを次の値で計算。
+2 
+0.4 +0.2 0 +0.4 、〆ノ
;N寸 7c方寸.6-N:_
C1 C2 C3 C4 
計算の結果 fr.IIr. Frは，
l干の値から C1EB核的C2θ電子的C3θ電子的
C4 = C1 





C 1 =C 4 の位置が先行と予想される。 í三~
00--吟00 ')イ 00
この分子の各原子の極性は EB θ/U @/ 
::Nー--c一一N<
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以上 N-C= 系化合物における Nの電子移動は
M効果の逆移動による活性化の例で可成り多い。。 。
1 1 1 




〈十0.4 十0.2"，0 +0.2/~ 十 0.4/
:N一一一一ー C三一一一N一一一-Cー斗一一一一一N/
0.6 1 1 0.6" 
、2
C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7 
計算の結果Ir.刀行. Frは，
11の値から C1 fi核的 C2θ電子的 C3θ電子的














;N-C-" --N一一C N:___ 
C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7 
79 




1 )混酸を作用さぜるとニトロ化。。 o 。
~ J ~ ，j HO十NO! ". R ;N-C-N-C-N~ 一一一一 ;N-C一円一心
〉N-c 市 A
1 1 。
o OH 一一→ 日20
1 ↓/ 。 C-N::___





o 0 0 0 
削 U」-Nく)-ー の-μ-』-
o 0←m→H20 
/→日" 1 1 1 
N; → 3( ~N-C-N-C-N:) 
¥→H+ / 0 0 
'." ~ J ~ " ~ ，1， J /N C N C=N← C-N-C 
'N" ¥ 1/ 
1 ¥ N~ 





























1 1 1 1 1 




十2 十o+1 +0.1 +1 十O 十2
十2
P J -O~C~N一一一C十一一一N一一一C一一一Oー←一一一
0.7 1 1 1 ↓ 1 1 1 0.7 
12 
C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7 Cs 
C1C，C3とCSC7C6は対象形。
計算の結果からん，Ir， F rは，
/トの値から C1 EB核的 C2θ電子的 C3⑤核的
C4θ電子的 C5θ電子的
C6 C3 C7 C， Cs C1 
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C l C， C3 C4 C5 C6 
計算の結果fr，lr， Frは，
frの値から C1 EB核的 C2⑤核的 C3θ電子的
C4θ電子的 C5θ電子的 C6θ電子的
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H+ ↓ H+ 
o i 0 ↓ 
'-. 1 J _/0 加熱，__ ~ _to 
;N-C-N-Cこ一一一一一→ :N-C→←N--C'" 
¥ 分解 /~I' - ↓ ¥ 
日+1 H+ H+ 




" "，0 + .N-Cア↑
↓/ 
:N-C 
( 1 ) 














OH I/VU DH 
に/-N一C を生成しそれが :N-C/ となりそ
れが3個重合。
2)希硫酸で加水分解し蟻酸と尿素を生成。
o 0 0 H2 ， • _ ~ J ~ H20 '-. _ ~↓""，0 









ン酸を生成。。 。， • _ ~ J ~ _ _ ，_ _ _ ， w 
/N C N-f+CH2(C03)戸
+cfo o o 
↓'0ー 1 1 1 
N一一一一一C-N一C-CH2C02H
↓?|? 







'- 1 1 1 
CllJ ; N -C -N -CーH3 アセチーノレ尿素
1.209 1.209， 
'- 1. 34 1 1. 34 1 1. 34 1 1. 47 
原子間巨離は ;N一一一一C--N一一一-e一一一口元
ノ (1.51) (1.51) (1.51) (1.54) 
パラメーターを次の値で計算。
+0.4 十0.2十2 +1 +2 +3 
+0.20 ， n n) '-. ':'，~ J +!.:2グ
;N一一一C十一一一一一N--Cす一一--CH3
0.6 Jz- 1 1!す 1
C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7 
計算の結果fr.lr. Frは，
frの値から.C1 E8核的 C2 E8核的 C38電子的
C4θ電子的 C58電子的 C68電子的
C78電子的











C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7 
C1の対電子の一個がC5へ移動(途中原子を通り〕
然しこのNー →Cの電子移動はM効果の逆移動で活性化










o 0 i 0 
、 1 1 1 加熱'- 1 



















一方 C5は 出どとと N-C聞はM効果はない。
結局C4のNは両側から電子の押出しのため電子を放
~OH ~， r/OH 出する性質に変移し N-C一一一一一N-C の形と
?????
C1 C2 C4 C5 
00 
なり gC-Nとラジカノレ的に結合。




、 1 1 
[12J ;N-C-N-C==N Nーシアン尿素
1.200 
1.36 1 1. 36 1.36 1.16 
原子関巨離は， ~N--C N一一一一C三 N
(1.51) (1.51) (1.51) 
パラメーターを次の値で計算。
十0.4 十0.2 十2 十l 十0.1 +0.6 
o 
〉N c斗一-N cz-N 
0.6121 1 
C1 C6 C2 C3 C4 C5 
計算の結果からj;.， Ir， Frは，







値からFl>F3 >F6>F4 >F5 >F2となりラジカノレ的反
応性はC1の位置が先行と予想される。
この分子の各原子の極性は斤の結果から，




C1 C2 C3 C4 C5 C6 









o 0 H+ 
， 1 ，1 ~ "HzO '" 1 ，1 ~ ，t ;N-C-N-C三 N一一一→ :N-C-N対 C三 N
加熱ノ 1 o H+ 
1 〆↓
;N-C-N~ H-C==N 








1 1 ↓ 
;N-C-N-C十一
。 。
←H. 1 1 
NHー → jN C-N-C-Nご
この機構も C6のθ電子性により日+の吸収が先行。
3) NH3の作用でグアニジンを生成。。 。
"" 1 J ~ _ NH十日t，_ ~ _ ~ rR¥ 
;N-C-N-C==N -一一一一 ~N-C -N 7'C ==ω 
HzO ノ l
I 0←2H.-. 
¥↓ 1 I H20 
;N-C-N.ヘ
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